






































































































































































































































































































モポリマーのヘリックス ･コイル転移の研究 【36ト 真空中やいろいろな溶媒効果をとりいれたエ
ンケファリンのシミュレーション【37日39]の結果について報告した｡レプリカ交換法は重み因子
を決定する必要がなく､非常に簡単に拡張アンサンブルシミュレーションを実現できる方法であ
るが､系が大きくなるにつれレプリカの数が膨大になってくる｡一方､マルチカノニカル法やシ
ミュレーテイッド･テンパリング法は､重み因子を決定することは非常に難しいが､たくさんのレ
プリカの数を必要としない｡よって､大きな系のシミュレーションを行う場合は､始めに短いレ
プリカ交換シミュレーションを行い､マルチカノニカル法やシミュレーテイッド･テンパリング法
の重み因子を決定し､長いシミュレーションを行うRF,MUCA､MUCARfIM､RFJSTが非常に有
効であると考える｡ これらの方法により､より大きなタンパク質系のシミュレーションが容易に
実現できると筆者は考える｡ 最後に､拡張アンサンブル法について有意義な議論をしていただい
た､ミシガン工大のU.冗.E,Hansmann氏 (元同研究室助手)､同研究室の杉田有治助手と､岡本
祐幸助教授に感謝したい｡
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